Espectros de infrarrojo en turmalinas by Blanco, M.
ACTA GEOL~GICA HISPANICA, v. 23 (1988), phgs. 283-290 
~ 
Espectros de infrarrojo en turmalinas 
M. BLANC0 
Departamento de Geologia. Facultad de Geologia. Universidad de Oviedo. 33005 Oviedo. 
RESUMEN 
Se han estudiado 27 turmalinas, chorlos y dravitas de color negro 
y marr6n, con la tCcnica de infrarrojo. El espectro se ha realizado 
con muestras en pastillas utilizando KBr como patr6n interno, den- 
tro del rango de frecuencias de 4000 a 300 cm-'. 
Los espectros son similares en su configuraci6n, apreciandose al- 
gunas diferencias en la posici6n de las bandas, variaciones que pue- 
den estar relacionadas con el grado de sustituci6n de Si-Al y el dis- 
tinto porcentaje de hierro y magnesi0 que presentan las muestras. 
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ABSTRACT 
Twenty seven tourmalines, schorl and dravites of black and brown 
colours, have been investigated with infrared spectroscopy. The sam- 
ples have been prepared using KBr as interna1 standard and the spectra 
were measured at frecuencies from 4000 to 300 cm-l. 
The configuration of spectra is very similar but some differencies 
in the position of the bands were observed. These variation are rela- 
ted with the substitution degree of Si-Al and the different content 
of iron and magnesium in the samples. 
Key words: Infrared. Turmaline. Schorl. Dravite. 
Dentro del rango de frecuencias 4000-250 cm-I se 
producen las vibraciones internas fundamentales, las 
producidas por 10s fuertes enlaces entre 10s grupos ais- 
lados o aniones complejos, (bandas de absorci6n pre- 
dominantes), y las bandas de combinacibn, arm6nicos 
de las fundamentales y vibraciones externas de la red 
(bandas de absorci6n débiles). 
Las frecuencias de las vibraciones, intensidad y for- 
ma de las bandas de absorci6n dependen de 10s &to- 
mos de la red (masa, radio, número de coordinacibn, 
etc.) y de su disposición espacial (Farmer, 1974; Far- 
mer et al., 1975; Estep-Barnes, 1977; Conley, 1979). 
El espectro infrarrojo es a menudo, un indicador sen- 
sible del grado de orden de una estructura cristalina 
(Strens, 1966; Langer et al., 1969; White, 1974; Barrer 
et al., 1979) y es sensible a 10s reemplazamientos iso- 
m6rficos. La sustitucibn de silicio por alumnio en las 
posiciones tetraédricas afecta a las frecuencias de las 
bandas de estiramiento (Langer et al., 1969; Farmer 
et al., 1974; Moenke, 1974 a y b) haciendolas bajar y 
formando bandas anchas de escasa resoluci6n. 
Debido al alto grado de sustituciones que se pueden 
producir en las turmalinas, la interpretaci6n de 10s es- 
pectros de infrarrojo de este tip0 de muestras, presen- 
ta dificultades al tratar de relacionar 10s desplazamien- 
tos producidos en las bandas con la composici6n. 
Para la interpretacibn de 10s espectros se han tenido 
en cuenta 10s trabajos de Plyusnina et al., (1 969-1 974), 
~Clarence, (1975), Liese (1975), Rosemberg et al., (1979) 
:y Kodama (1985), quienes observan que la posici6n de' 
las bandas debidas a 10s grupos (OH)- es distinta se- 
gún se trate de chorlos, dravitas o elbaitas, del mismo 
:modo, cada una de las variedades de la turmalina pre- 
senta una estructura especifica para la banda de absor- 
ci6n principal en el rango de 1100-1000 cm-l. En ge- 
neral la banda principal de la turmalina, es ancha y di- 
:fusa ya que en esta'regidn participan y se superponen 
!las frecuencias de la banda del boro, del silicio y del 
aluminio en coordinacidn seis. 
CONDICIONES DE TRABAJO 
Los espectros de infrarrojo se han medido en el ran- 
go de 4000 a 250 cm-', con un espectrofotómetro 
Perkin-Elmer modelo 577, utilizando lnuestras en pol- 
vo, formando pastillas con Kbr y una ~:esolución expe- 
rimental para toda la región estudiadla de 5 cm-I. 
La forma de reducción de las muestiras mediante 10s 
procesos de molido pueden producir transformaciones 
polimórficas o deterioro de la estructilra del mineral, 
a causa de 10s efectos térmicos durante la molienda. 
Autores como Hunt et al., (1953), Baker (1957), Levit 
et al., (1970), Farm~er et al., (1975) y Estep-Barnes 
(1977), entre otros, estudian con detalle este problema. 
Para la preparacidn de las muestras, se tuvieron en 
cuenta todas las recomendaciones citadas en la biblio- 
grafia, asi como la proporción de muestra y matriz. En' 
la formación de las pastillas se utilizaron 0,5 mg del 
mineral con 200 mg de KBr. Una vez homogeneizada 
se sometió durante 5 minutos a vacio con una presión 
de 15 Toneladas por cm2. 
Los análisis quimiicos se han obteniido con una Mi- 
crosonda Cameca Ni BX, equipada con dos espectró- 
metros de dispersión de longitud de onda, utilizando- 
se un voltaje de acelleración de 20 Kv y una corriente 
del ánodo de 40 mA. Los patrones utilizados coinci- 
den con 10s propuestos por Sweatman et al., (1969), 
utilizandose las correcciones de Bence & Albee (1968) 
para el cálculo de 10s porcentajes en Óxidos. 
En la Tabla 1, se cia la relación de 181s muestras estu- 
diada~,  color, localidad y variedad d.e turmalina. 
DISCUSI~N DE LOS RESULTADOS 
En el rango de frecuencias caracteristicas del infra- 
rrojo medio cabe destacar, en primer lugar, la posición 
de las bandas debidas a 10s grupos (OH)- o al agua. 
Como se puede deducir de Launer (1952), Ryskin 
(1974), Farmer et al., (1975) y Con1e:y (1979), las tres 
frecuencias básicas de la molécula del agua aparecen 
a V,: 3766 cm-I; VI: 3652 cm-I y V,:: 1595 cm-I. 
Las vibraciones de valencia de 10s grupos (OH)-, 
Vly V,, experimentan una disminución en sus frecuen- 
cias (hacia 3500 cm-I) cuando entrar1 a formar parte 
de una estructura. Los grupos (OH)- no presentan la 
banda de 1600 cm-l, siendo su presencia, caracteristi- 
ca del agua molecular, ademas, las frecuencias de esti- 
ramiento del agua son mucho mas sensibles al tipo de 
enlace del hidrbgeno que las de plegandento, aparecien- 
do de 3620 a 2700 cm-I para 10s cris~tales hidratados. 
TABLA 1.- Relaci611 de rnuestras entudiadas, color, variedad y 
localidades. 
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El chorlos y dravitas (Plyusnina et al., 1969, 1974), 
hay una sola banda a 3600-3562 cm-I en dravita y 
3560-3485 cm-I en chorlo, debidas a las vibraciones de 
dilatación del (OH)-, diferenciandose de las elbaitas 
que presentan dos bandas. Considerando la presencia 
de estas dos bandas (Plyusnina et al., 1974), se puede 
deducir, que una de las posiciones ocupadas por el 
alumnio 10 esta en su totalidad, mientras que la otra 
10 estarh solo parcialmente. 
En las muestras objeto de este estudio, No 4, 6, 8, 
17, 18, 19,20,51,56,60,61,62,63,79,89y94,apa- 
rece una banda debil a 3610-3625 cm-l, que segun 
Strens (1966) y Burns et al. (1966), es debida al (OH)- 
ligado a tres átomos de hierro (Fe-Fe-Fe = 3625 
cm-I) cambiando la intensidad con la variación en la 
relación Fe/Mg, ya que de las cuatro bandas que citan 
en la región del (OH)-, las relacionadas con Fe-Fe-Mg, 
Mg-Mg-Fe, o Mg-Mg-Mg aparecen respectivamente a 
3648, 3660, 3673 cm-I. Existe otra banda mas intensa 
a 3530-3540 cm-I (Tabla 2, Figs. 1 y 2), presentando 
particularidades especiales las muestras, 56 al apare- 
cer una doblete 3520-3530 cm-I de gran intensidad, y 
la 89 en la que solo aparece una banda a 3620 cm-l. 
Además de las bandas anteriormente citadas, es de 
destacar la presencia de otras mas débiles a 3410-3420 
TABLA 2.- Posición de las bandas de absorción en el espectro de infrarrojo de las turmalinas. 
TABLE 2.- Position of the absorption bands in the infrared spectra of tou:rmalines. 
cm-I en las muestras 56 y 3 respectivamente; a 3460 
cm-I en 4 y 94; y a 3480-3490 cm-I en 8, 22, y 62. En 
las elbaitas, aparece una banda característica a 3480 
cm-I (Plyusnina et al., 1969) 10 que podria significar 
que estas muestras se corresponden con la serie chorlo- 
elbaita ya que la presencia de un mayor contenido en 
hierro (menor en aluminio), puede producir un despla- 
zamiento en las bandas (Langer et al., 1969; Farmer 
et al., 1974; y Estep-Barnes, 1977). La aparición de una 
pequeña banda a 1520, 1535, 1540 cm-I en las mues- 
tras 13, 3, y 4 respectivamente y 1640 cm-I en 18, (Ta- 
bla 2), confirma la presencia de agua de cristalización, o 
agua molecular, ademAs de 10s grupos (OH)-, ya que 
este proceso hace descender a 3500 cm-I la banda de 
la molécula de agua V,: 3700 cm-I), apareciendo en el 
espectro la V,: 1600 cm-l. 
Segun Plyusnina et al., (1969), las frecuencias de las 
bandas debidas a 10s grupos (OH)-, son mas bajas 
cuanto mayor es la concentración de hierro. En las 
muestras estudiadas, la concentración de dicho elemen- 
to, (Tabla 3) varia de 6 a 14 Vo, apareciendo en todas 
ellas una banda a 3540 cm-l, excepto en la 3 y 56, (Ta- 
bla 2), por lo que no se puede afirmar que la variación 
Figure 1 .- Espectros de infrarrojo de las turmalinas (4000-2000 cm*'). 
En el margen derecho se indica el número de registro de las mues- 
tras estudiadas. 
Figure 1 .- Infrared speclra of tourmalines (4000-2000 cm-I). In the 
right margin the control ~number of the studied samples are indicated. 
en la concentración de hierro entre 6 y 14% influya de 
forma evidente en la posición de dicha banda. Sin em- 
bargo, considerand~o la muestra 90, (la dravita mas ti- 
pica del presente tra.bajo), cuyo contenido en hierro es 
de 0,6070, se puede asumir la propuesta de Plyusnina 
et al. (1969) ya que en esta muestra, la única banda 
que aparece en la regi6n del (OH)-, lo hace a un valor 
mayor, 3560 cm-I ('Tabla 2). 
Cuando el chorlo presenta pequeñios hombros aso- 
ciados a la banda principal a 3620 cm-', como es el ca- 
so de las muestras citadas en un princilpio, significa que 
sus posiciones octakdricas estan ocupadas por alumi- 
nio de forma similar a la elbaita. 
Figura 2.- Espectros de infrarrojo de las turmalinas (4000-2000 
cm-'1. En el margen derecho se indica el número de registro de las 
muestras estudiadas. 
Figure 2.- Infrared spectra of tourmalines (4000-2000 cm-'1. In the 
right margin the control number of the studied samples are indicated. 
Otro hecho a resaltar en estos espectros, es la apari- 
ción de unas bandas débiles entre 2920-2320 cm-', exis- 
tentes en todas las muestras, que junto con la de 3620 
cm-', nos indica que 10s minerales son hidratados. Se- 
gún Farmer et al. (1975), cuando 10s tetraedros de 10s 
silicatos contienen grupos O=SiOH pueden presentar 
dos o tres bandas en la región de 2400 a 2800 cm-l, in- 
dicando 10s fuertes enlaces del grupo (OH)-. La distor- 
sición correspondiente al estiramiento puede dar ban- 
das alrededor de 2400 cm-', asi como una banda difu- 
sa a 1600 cm-' y otra por debajo de 600 cm-I. 
El agua coordinada con cationes altamente polari- 
zados como el aluminio, pueden producir una banda 
TABLA 3.- Composici6n química de las turmalinas. 
TABLE 3.- Chemical composition of tourmalines. 
SiOl A l 2 O 3  Fe203 MgQ * Ca0 TiOz MnO Na20 KzO Total  
intensa o bien un hombro a bajas frecuencias, 2490 Al describir el espectro de infrarrojo de las turmali- 
cm-I (Farmer et al., 1975). Ademds de las vibraciodes nas en la regi6n de 1420 a 1220 cm-I, se pueden ob- 
de 10s grupos (OH)-, localizados en 10s dpices de 10s servar variaciones en la configuracibn, estando siem- 
octaedros de aluminio, 10s espectros de la turmalina pre presente el mismo grupo BO,. Esto es debido a 
pueden presentar bandas correspondientes a molécu- que el i6n borato presenta simetria distinta según se tra- 
las de agua localizadas en 10s anillos estructurales te de la serie chorlo-dravita o chorlo-elbaita, siendo me- 
Si,O,,. nor en la primera (Plyusnina et al., 1974). 
Figura 3.- Espectros de infrarrojo de las turmalinas (1800-200 cm-I). Figura 4.- Espectros de infrarrojo de las turmalinas (1800-200 cm'l). 
En el margen derecho se indica el número de registro de las mues- En el margen derecho se indica el número de registro de las mues- 
tras estudiadas. .tras estudiadas. 
Figure 3.- Infrared spectra of tourmalines (1800-200 cm-I). In the Figure 4.- Infrared spectra of tourmalines (1800-200 cm-I). In the 
right margin the control number of the studied samples are indicated. right margin the control number of the studied samples are indicated. 
En minerales como la turmalina, donde el ión bora- 
to esta aislado como su eqectro puede ser sim- 
plemente aditivo junto al del anión silicato. Según 
Plyusnina et al., (1974), debido a 'la distinta simetia del 
grupo BO3, pueden aparecer tres o cincos bandas en 
la regi6n 1400-1200 cm-', indica~ndo la presencia de 
por 10 menos, dos o mas iones ;B03no equivalentes. 
En la dravita, 90, se dibujan 10s bandas a 1345 y 1250 
cm-I y en el resto de las muestras, chorlo-dravitas, 10s 
valores oscilan entre 1360-1320 cm-' y 1270-1 260 cm-I 
(Tabla 2, Figs. 3 y 4). Hay que destacar la presencia 
de una banda a 1450 cm-I en la muestra 4 y 1415 cm-I 
en la 18. En algunos ejemplares estudiados, como: 13, 
59, 62, 63,79,93 y 94 se observa unicamente una ban- 
da entre 1260-1.270 cm-'. 
Segun Plyusnina et al. (1969), la banda asignada a 
las vibraciones B-O a 1350-1240 cm-' podria utilizarse 
para dividir 10s chorlos en dos series: chorlo-elbaita y 
chorlo-dravita. Esta banda se desplaza hacia menores 
longitudes de onda desde dravitaa elbaita, indicando 
una disminución en la distancia B-O y produciendose 
hacia el extremo de la serie de las elbaitas, una dismi- 
nución en la intensidad. 
En el rango de 1200-800 cm-I aparecen las bandas 
intensas de la vibraciones de estiramiento de 10s enla- 
ces Si-O de 10s tetraedros (Langer et al., 1969). Las fre- 
cuencias debidas a estas bandas decrecen cuando dis- 
minuye el contenido de SiO, en la estructura del 
silicato. 
Segun propone Plyusnina et al., (1969), las distinta's 
variedades de turmalina se caracterizan a partir de su 
banda de absorción principal, en esta región, de la ma- 
nera siguiente: Chorlo: 1077-983 cm-l, Dravita: 
1095-995 cm-'; y Elbaita: 1100-1015 cm-l. La frecuen- 
cia de las vibraciones de estiramiento de las bandas Si- 
O, decrece linealmente con el incremento del porcen- 
taje de iones aluminio en las posiciones tetraédricas. 
Por el contrario, 10s momentos de plegamiento Si-O- 
Si (500 cm-I) no quedan afectados por dichas 
sustituciones. 
En la dravita 90, aparecen bandas a 1100, 1040 y 985 
cm-I coincidiendo con 10s datos de Kodama (1985, 
1093, 1039 y 990 cm-I), para esta variedad. En las 
muestras 51, 60 y 79 las encontramos a 11 10 cm-I apa- 
reciendo en la muestra 79 otra banda a 1070 cm-' (Ta- 
bla 2, Figs. 3 y 4). En 4, 17, 23, 56, y 89 se aprecian 
tres bandas, entre 1 100-1095 cm-I y 1060-1040 cm-I; y 
1030-1020 cm-l. Otro grupo de muestras como 18 y 
19, se asemeja a la dravita con la presencia de dos ban- 
das a 1090-1095 cm-' y 1050 cm-' y la desaparición de 
la banda de 1020 cm-I. Por ultimo, quedan por citar 
el resto de las muestras que presentan bandas de 
1080-1 100 cm-I y 1000-1030 cm-I, (Tabla 2, Figs. 3 y 
4) - 
La aparición de bandas en el rango de 800-850 cm-', 
en todas las muestras, excepto en 3, 56,79 y 90, indica 
la existencia de reemplazamie~ltos de silicio por alumi- 
nio (Plyusnina et al., 1969), cambiando las intensida- 
des con el incremento en el grado de reemplazamiento. 
Las bandas que aparecen en el espectro por debajo 
de 780 cm-I, Tabla 2, varian poc0 con el contenido en 
hierro, apreciandose, sin embargo, algunas diferencias 
en la intensidad, siendo analogas tanto para el chorlo 
como para la dravita (Plyusinina et al., 1969). 
En el rango de 800-500 cm-I (Stubican et al., 1961), 
pueden aparecer las bandas de combinación Me ( 111) 
-O y Me (11)-O, a las que se describe como Si-O-Me3+. 
Las frecuencias de las bandas de este tipo en las que 
el metal es el hierro (111) no pueden determinarse de 
forma exacta, entre 650-850 cm-l, a causa de la pre- 
sencia dentro de esta región de las bandas H-O-Fe (111). 
La similitud de 10s espectros en esta zona es debida, 
a las sustituciones dentro de las capas octaédricas de 
iones divalentes por trivalentes o viceversa, que afec- 
tan minimamente a las frecuencias de las bandas, y a 
la intensidad de las mismas. Estas variaciones son con- 
secuencia del cambio que se produce, al ser sustituido 
el ión trivalente por el divalente, en la distancia Me- 
(O-Si) y la distinta fuerza del enlace. 
Las bandas entre 500-680 cm-I (Tabla 2, Figs. 3 y 4), 
corresponden al aluminio en coordinación seis, siendo 
sus intensidades comparables con las de la banda prin- 
cipal. Cuando se produce un incremento gradual en el 
porcentaje de reemplazamiento de silicio por aluminio 
en las posiciones tetraédricas, aparecen bandas débi- 
les en el rango de 800-850 cm-I, llegando a ser mas di- 
fusas las de 400-500 cm-I (Figs. 3 y 4). 
En el espectro de las dravitas se puede observar la 
presencia de bandas con menor intensidad y frecuen- 
cia que en las elbaitas (Plyusnina et al., 1969), que son 
asignadas a las vibraciones Si-O-Al6 a 580 cm-I y en 
10s chorlos a 560 cm-I. Esta banda puede aparecer con 
un hombro dando un mdximo adicional a 600-610 
cm-I en dravita y chorlo respectivamente, indicando la 
existencia de dos tipos de octaedros Alo6 en la estruc- 
tura de la turmalina. 
Para dravitas y chorlos, la banda a 515 cm-I es de 
mayor intensidad que en las elbaitas, puesto que al 
aumentar en estas últimas, el grado de reemplazamiento 
de silicio por aluminio, tienden a igualarse las intensi- 
dades de las bandas de 520-470 cm-I. 
Cuando aparece una banda fuerte a 470-550 cm-I 
significa que 10s iones trivalentes están en posiciones 
octaédricas y su frecuencia depende principalmente de 
las distancias Me (111)-(O-Si). Esta banda fue descrita 
por Stubican et al., (1961) como Si-O-Me (111). La co- 
rrespondiente a Me(I1)-O-Si, aparece a menores fre- 
cuencias por tener una mayor distancia Me(I1)-(O-Si) 
y un carácter mas iónico del enlace que la correspon- 
diente al ión trivalente. 
CONCLUSIONES 
Se confirma que todas las muestras estudiadas son 
hidratadas por la presencia de bandas a 3620,2920-2320 
cm-I, indicando ademds 10s fuertes enlaces del grupo 
(OH)-. La aparición de una banda entre 1520-1640 
cm-I en las muestras 13, 3, 4, y 18 confirma la presen- 
cia de agua molecuar o de cristalización, ademds de 10s 
grupos (OH)-. 
La presencia de la banda 3620 cm-I significa que las 
posiciones octaédricas estan ocupadas por aluminio de 
forma similar a la elbaita, una de las posiciones 10 esta 
en su totalidad mientras que la otra 10 esta solo 
parcialmente. 
Para el grupo borato en la dravita se aprecian dos 
bandas a 1345 y 1260 cm-I, y en el chorlo 10s valores 
oscilan entre 1360-1320 cm-I en la muestra 4 y 1415 
cm-I en la 18, 10 que indica la existencia de boro en 
posiciones no equivalentes. En las muestras 51, 60 y 
79, aparece una banda a 11 10 cm-I, similar a las ela- 
bitas, por 10 que se podrian considerar chorlo-elbaitas. 
Las bandas de absorción principales debidas al sili- 
cio aparecen entre 1100 y 1000 cm-l, las vibraciones 
correspondiente!~ al aluminio en coordinación ocatédri- 
ca presentan un máximo en el rang0 de 800-950 cm-l. 
Las sustitucionc:s de silicio por aluminio en las posi- 
ciones tetraédricas producen de~~plazamientos en las 
bandas, apareci,endo a 1085 cm-I la correspondiente a 
Sio, y a 960 c m l  la del Alo4. La presencia de bandas 
en el rango 800-,850 cm-I indica la existencia de reem- 
plazamientos de: silicio por alumimio. Estas bandas es- 
tan presentes en todas las muestsas excepto en 3 ,  17, 
56, 79 y 90. 
En dravitas y chorlos se detectal la presencia de ban- 
das de gran intensidad asignadas a las vibraciones Si- 
O-Al a 580 y 560 cm-' respectivamente. Además pue- 
de reconocerse en esta banda, un hombro que produ- 
ce un máximo adicional a 600 a 610 cm-I en dravitas 
y chorlos, 10 que indica la existe:ncia de dos tipos de 
octaedros Alo, en la estructura de la turmalina. 
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